Metal melt clusters, their geometry and destruction at heating by Скребцов, Александр Михайлович et al.
ВІСНИК ПРИАЗОВСЬКОГО ДЕРЖАВНОГО ТЕХНІЧНОГО УНІВЕРСИТЕТУ 
2016р. Серія: Технічні науки Вип. 33 






© Скребцов А.М.1, Макуров С.Л.2, Качиков А.С.3 
 
КЛАСТЕРЫ МЕТАЛЛИЧЕСКОГО РАСПЛАВА, ИХ ГЕОМЕТРИЧЕСКАЯ 
ФИГУРА И РАЗРУШЕНИЕ ПРИ НАГРЕВЕ 
 
По результатам высокотемпературных рентгеновских исследований жидких ме-
таллов нашли, что наследственная структура жидкого металла зависит от син-
гонии кристаллов твердого металла. Форма кластеров – не шар, а параллелограмм 
или выпуклый многогранник. 
Ключевые слова: металлический расплав, рентгеноструктурный анализ, кластер, 
геометрическая форма кластера. 
 
Скребцов О.М., Макуров С.Л., Качіков О.С. Кластери металевого розплаву, їх 
геометрична фігура і руйнування при нагріванні. За результатами високотемпе-
ратурних рентгенівських досліджень рідких металів знайшли, що спадкова струк-
тура рідкого металу залежить від сингонії кристалів твердого. Форма класте-
рів – не куля, а паралелограм або випуклий багатогранник. 
Ключові слова: металевий розплав, рентгеноструктурний аналіз, кластер, геоме-
трична форма кластера. 
 
О.M. Skrebtsov, S.L. Makurov, О.S. Kachikov. Metal melt clusters, their geometry and 
destruction at heating. Possibilities of using X-rays in the study of the structure theory of 
liquid metal melts and the published data results have been investigated in order to im-
prove this theory. In the theory of liquid metal melts there still remains a lot of subjects 
under discussions now. For example according to modern concepts of the liquid structure 
it includes metal clusters and disordered melt zone. Both structures are constantly ex-
changing atoms. According to expert information, for example, some authors 
(V.I. Arkharov, B.A. Baum et al.) believe that the overheating of the melt by 100-200 de-
grees above the liquidus point leads to complete destruction of the cluster. According to 
others, the destruction of clusters occurs only close to the boiling temperature of the melt. 
Besides it is not clear whether a cluster is a ball or convex polyhedron? As a result of 
high-temperature X-ray studies of liquid metals we have found that the genetic structure 
of a liquid metal depends on the crystal system of solid metal crystals. X-rays interference 
from the liquid metal clusters may occur when there are two or more rows of vibrating 
atoms, arranged in parallel planes. Therefore many authors who consider clusters to be 
spherical are wrong. Apparently a cluster is a parallelogram or a convex polyhedron. 
Keywords: molten metal, X-ray analysis, a cluster, its geometric shape. 
 
Постановка проблемы. В теории жидких металлических расплавов в настоящее время 
остается много неясных вопросов. Например, по современным представлениям строения жид-
кого металла, которые включают в себя понятие кластеров металла и разупорядоченной зоны 
расплава. Обе эти структуры постоянно обмениваются атомами друг с другом. В литературе 
распад кластеров после плавления металла недостаточно изучен. Так, например, некоторые ав-
торы (В.И. Архаров, Б.А. Баум и др.) считают, что перегрев расплава на 100-200 градусов над 
точкой ликвидуса приводит к полному разрушению кластеров. По другим данным, разрушение 
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кластеров наступает только вблизи температуры кипения расплава. Не вполне ясно, какую 
форму имеет кластер – шар или выпуклый многогранник? 
Задача настоящей работы заключается в том, чтобы усовершенствовать, хотя бы частич-
но, на основе использования оригинальных экспериментов теорию строения жидких металли-
ческих расплавов. 
Анализ последних исследований и публикаций. В начале 20 века Рентгеном были от-
крыты рентгеновские лучи – коротковолновые электромагнитные излучения с длиной волны 
0,2÷0,002 нМ. Межатомные расстояния в кристаллах и в жидком расплаве, особенно вблизи их 
температуры плавления [1], имеют величины того же порядка, что и длина волн рентгеновских 
лучей. Поэтому решетка металла (твердого или жидкого) является идеальной дифракционной 
решеткой для рентгеновских лучей. Такое открытие сделал физик П.Н. Лебедев [2]. 
Интерференцию рентгеновских лучей от жидких металлов при температурах, близких к 
температуре кристаллизации, впервые наблюдал академик АН Украины В.И. Данилов [3]. Дру-
гие авторы интерференцию рентгеновских лучей при значительных перегревах над температу-
рой их кристаллизации изучали в работах [4, 5] – для железа, в работе [6] – для алюминия, в 
работе [7] – для цинка, кадмия и цезия, в работах [7, 8] – для олова. Материал этих публикаций 
может быть использован заново для некоторых усовершенствований теории строения жидких 
металлических расплавов. 
Цель работы – предварительный анализ возможностей использования рентгеновских лу-
чей при изучении теории строения жидких металлических расплавов и анализ результатов ра-
боты [4-8] с целью совершенствования этой теории. 
Изложение основного материала. Авторы многих известных работ [1] полагают, что во 
всякой жидкости (в том числе и в растворах металла) из-за межчастичного взаимодействия 
атомов друг с другом возможно возникновение трех типов структур: 
а) мгновенной – проявляющейся в период времени, меньший одного колебания атома; 
б) средней – для периода времени, большего одного колебания атома, обычные свойства 
жидкостей плотность, вязкость, электропроводность и т.п. 
в) квазикристолической – когда атомы колеблются на своих местах, но нет их перескоков 
из одного положения в другое (как в твердом теле) или они могут перескакивать из одного рав-
новесного положения в другое (как в жидкости).  
Именно последняя структура образует ряд параллельных плоскостей колеблющихся ато-
мов, способных как зеркало отражать рентгеновские лучи и создавать их интерференцию. Ква-
зикристалическая структура возникает в одном месте жидкости, затем она разрушается и снова 
возникает в другом. По выражению академика АН Украины А.И. Бродского, такая структура 
постоянно кочует по объему жидкости. 
Г.В. Вульф и Брегги в 1914 г. показали, что интерференция рентгеновских лучей может 
быть истолкована как результат взаимодействие лучей с параллельными между собой плоско-
стями атомов кристаллической решетки [2, 9, 10]. 
Закон Вульфа-Брегги выражается формулой: 
 
 2·d·sinθ = n·λ, (1) 
 
где d – расстояние между параллельными плоскостями колеблющихся атомов в твер-
дом или жидком металле; 
 θ – угол скольжения пучка рентгеновских лучей по отношению к отражающей 
плоскости; 
 λ – длина волны рентгеновского излучения; 
 n – порядок отражения (1-е, 2-е, 3-е и т.д.) 
Впервые изучение жидкости (воды) с помощью рентгеновских лучей в 30-х годах про-
шлого века провел Стюарт [9]. Он обнаружил, что от жидкого состояния рентгеновские лучи 
отражаются под теми же углами, что и от твердого. По сравнению с твердым состоянием, излу-
чение от жидкого состояния значительно размыто. Кроме этого, удается зафиксировать только 
первый максимум отражения под малыми углами. Остальные максимумы сильно размыты и 
часто не фиксируются раздельно. 
Первые сравнительные рентгеноструктурные исследования твердых и жидких металлов 
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при температурах на 10-20°С выше их точки кристаллизации провел академик АН Украины 
В.И. Данилов [3]. В опытах использовали монохроматическое излучение рентгеновской трубки 
с медным или серебряным анодами. При изучении жидкого состояния поток рентгеновского 
излучения направляли на свободную поверхность образца. На примере некоторых металлов 
(висмута, олова и свинца) сделали вывод, что имеется определенное сходство молекулярной 
упаковки названных веществ. 
Методика рентгеноструктурного исследования жидких металлов изложена в работе [8]. 
Поток рентгеновских лучей направляют на поверхность жидкости и получают первичную кри-
вую интенсивности I рассеянного излучения, которое имеет ряд максимумов. Путем математи-
ческой обработки вычисляют функцию радиального распределения атомов в расплаве (ФРРА). 
Она показывает, какое количество атомов находится в жидкости на расстоянии r от атома, при-
нятого за центральный. Максимум первичного излучения I0 и ФРРА коррелируют друг с дру-
гом и уменьшаются с повышением температуры. 
На рисунке в качестве примера для жидкого рубидия при температуре 313, 433, 513 и 633 
К представлены величины первого максимума отражения Ii рентгеновского излучения в зави-
симости от величины sinθ/λ. Как видно из рисунка, каждая кривая имеет свой максимум при 
значении sinθ/λ ≈ 0,12. Если проанализировать величины этих максимумов, то обнаруживается 





































Рисунок – Кривые величин интенсивности отраженного рентгеновского изучения Ii 
для жидкого рубидия при температурах 313, 433, 513 и 633 К в зависимости от ве-
личины sinθ/λ [3] 
 
Считаем, что интенсивность излучения первого максимума отражения I0 максимальна 
при температуре кристаллизации металла Тл, затем с повышением температуры до Тi, как пока-
зывает опыт, линейно уменьшается. Величина Ii/I0 есть доля объема нераспавшихся кластеров. 
В первом приближении можно считать, что между величинами Ii/I0 (доля от единицы остав-
шихся кластеров) и перегревом расплава над температурой кристаллизации Тл, т.е. Тi/Тл, может 
быть линейная зависимость. 
При обработке результатов рентгеноструктурных высокотемпературных исследований 
работ [4-8] учли следующие очевидные факты теории жидких металлов; 
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а) при температуре расплавления металла интенсивность отраженного рентгеновского 
излучения Ii = I0 (кластеры еще не начали разрушаться); 
б) есть температура Тсу, при которой расплав переходит полностью в разупорядоченное 
состояние; как отмечается в работе [11], при плавлении вещество теряет дальний порядок в 
расположении атомов, а при Тсу – ближний порядок; при Тi<Тсу вещество ведет себя как обыч-
ные жидкости; при Тi>Тсу оно переходит в газоподобное состояние. Методы определения зави-
симости Тсу от температуры кристаллизации металла изложены в работе [12]. 
Начальные участки зависимости Ii/I0 экстраполированы прямыми линиями, которые про-
должаются до пересечения с осью температур Тi/Тл. Таким путем нашли экстраполяционое от-
ношение (Тi/Тсу)экс, (см. табл.). В работе [12] показано, что по значению давления пара металла: 
 
 (Тсу/Тл)д.п. = 0,78·Тк, (2) 
 
где Тк – температура кипения расплава, К. 
 
Таблица 
Величина отношения (Тсу/Тл)экс/(Тсу/Тл)д.п. и координационные числа для разных металлов 
Элементы Fe Al Rb Sn Ga Zn Cd 
Отношение 
(Тсу/Тл)экс/(Тсу/Тл)д.п. 
1,16 1,25 1,28 1,48 1,88 2,35 3,54 
Решетка (корд.число) К8 К12 К8 тетр. тетр. Г6 Г6 
 
Очевидно, чем больше упомянутое отношение, тем сильнее отличается наследственная 
структура жидкого расплава от исходной структуры твердого. Меньше всего структура жидко-
го отличается от твердого для металлов высшей сингонии (кубическая решетка – Fe, Al, Rb). С 
понижением сингонии исходного металла увеличивается степень разупорядочения жидкого по 
сравнению с твердым. 
О расчетах количества атомов в кластерах металлического расплава и их форма. Выше 
уже были упомянуты три формы существования атомов в жидкости. В одной из своих работ 
академик АН Украины А.И. Бродский отмечает, что в жидкости «небольшое количество моле-
кул группируются в правильную кристаллическую решетку, которая затем разрушается с тем, 
чтобы возникнуть в другом месте. Таким образом, не теряя своей подвижности, молекулы в 
каждый момент более или менее полно ориентированы и объем жидкости заполнен многочис-
ленными, кратковременно существующими участками кристаллической решетки» (так назы-
ваемой квазикристалической структурой жидкости – см. выше). 
В настоящее время известны несколько способов определения числа атомов в кластере – 
экспериментальный и теоретические. 
Экспериментальный способ изучения размеров кластеров металлического расплава осу-
ществляется путем использования результатов явления интерференции ядерных излучений 
(рентгеновские лучи, электроны, нейтроны), отраженных от жидкого металла под разными на-
правлениями от первоначального. Методика экспериментов описана в работе [13]. Первичным 
результатом изучения дифракции отраженного ядерного излучения является убывающая моно-
тонная функция зарегистрированного излучения с размытыми максимумами и минимумами. 
Путем аналитической обработки этой кривой строят волнообразную возрастающую функцию 
распределения атомов (ФРРА) в жидкости. 
Решетка металла «размывается» при плавлении, а дискретным линиям рентгенограмм 
твердого металла соответствуют размытые максимумы отраженного излучения в жидкости. 
Теоретическое добавление новых координационных сфер к атому, принятому за центральный, 
увеличивает «размывание» кристаллической решетки. Этот процесс проводится до тех пор, по-
ка не совпадут построенная теоретическая кривая зарегистрированной интенсивности отраже-
ния с аналогичным результатом экспериментальных исследований. 
Теоретические методы определения числа атомов кластера выполнили авторы работ [14-16]. 
Во всех работах число атомов в кластере вычисляли, исходя из взаимодействия атомов друг с 
другом в объеме кластера, а также взаимодействия атомов кластера с разупорядоченной зоной 
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расплава. В работах [14, 15] расхождения между количеством атомов в кластере изменяются в 
пределах 0,50÷1,45. В работе [16] сильно завышены значения числа атомов в кластере по срав-
нению с авторами работ [14, 15] – в 10-40 раз. Так, например, для Hg число атомов по расчетам 
работ [14-16] составляют соответственно 832, 6053, 16200; для Li согласно тем же работам – 
535, 1107, 85845, а для Fe, соответственно, – 2460, 1832 и 7700. 
Из приведенных цифр видна большая разница в вычислениях числа атомов в кластерах 
для различных атомов. 
Особо следует подчеркнуть, что авторы работ [14-16] считают, что кластеры имеют ша-
ровидную форму и пользуются понятием его диаметра. 
Как видно из результатов более ранней работы [12] и настоящего исследования, размеры 
кластеров уменьшаются практически линейно с повышением температуры нагрева металла. 
Если бы кластеры имели форму шара, то их размер уменьшался бы пропорционально квадрату 
его радиуса. Практика опровергает это предположение, т.е. размер кластера уменьшается зна-
чительно быстрее, чем обуславливается его предполагаемой геометрической формой. 
Как видно из выше изложенного, шаровидная форма кластера не может создать интерфе-
ренцию рентгеновских лучей. Результаты нашего исследования показывают, что кластер имеет 




1. Проанализированы результаты высокотемпературных исследований жидких металли-
ческих расплавов. Нашли, что кристаллы металлов с более низкой сингонией в твердом состоя-
нии (Sn, Ga, Zn, Cd) при переходе в жидкое состояние изменяют свою наследственную струк-
туру сильнее по сравнению с металлами высшей сингонии в твердом состоянии (Fe, Al, Pb). 
2. Интерференция рентгеновских лучей от кластеров жидкого металла может проявлять-
ся при наличии двух или более рядов колеблющихся атомов, расположенных в параллельных 
плоскостях. Поэтому представления многих авторов о шаровидной форме кластера являются 
ошибочными. По-видимому, кластер имеет форму многогранника с выпуклыми гранями. 
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ИССЛЕДОВАНИЕ ПРОЦЕССА КИСЛОРОДНОГО КОНВЕРТИРОВАНИЯ 
МЕТОДАМИ МАТЕМАТИЧЕСКОЙ СТАТИСТИКИ 
 
На основе данных о химическом составе и температуре металлического расплава, 
полученного в условиях кислородного конвертирования с использованием пакета 
прикладных программ StatSoft Statistica 8.0, установлены односторонние зависимо-
сти отклика содержания углерода в расплаве от температуры расплава и его хи-
мического состава. Рассчитаны линейные уравнения регрессий зависимостей ме-
жду объясняемой и объясняющими переменными и произведен анализ достоверно-
сти модельных параметров этих зависимостей. 
Ключевые слова: регрессионный анализ, нормальность распределения, отклик, 
форма зависимости, достоверность модельных параметров. 
 
Бондар В.І., Тарасюк Л.І. Дослідження процесу кисневого конвертування мето-
дами математичної статистики. На основі даних про хімічний склад і темпе-
ратуру металевого розплаву, отриманого в умовах кисневої конвертації з викори-
станням пакету прикладних програм StatSoft Statistica 8.0, встановлені односто-
ронні залежності відгуку вмісту вуглецю в розплаві від температури розплаву та 
його хімічного складу. Розраховані лінійні рівняння регресій між з'ясовною і пояс-
нюючими змінними і зроблений аналіз достовірності модельних параметрів цих за-
лежностей. 
Ключові слова: регресійний аналіз, нормальність розподілу, відгук, форма залеж-
ності, достовірність модельних параметрів. 
 
V.I. Bondar, L.I. Tarasjyk. Research of process of the oxygen converting by the meth-
ods of mathematical statistics. An array of 177 meltings of the oxygen converter shop of 
Azovstal plant was formed for the analysis. The dependent variable is the carbon content 
[C] in the molten metal and independent variables being manganese [Mn], phosphorus 
[P] and sulphur [S] content, oxygen activity a[o] and the melt temperature (T, ºC). After 
excluding the variables that do not affect the value of [C], (T, ºC), [Mn] and a[o] were 
found to be significant. The constructed model [C] = f([Mn], a[o] (T, °C)) is adequate: the 
value of the Fisher criterion is – 42,06 with the significance level much less than 0,05. 
The introduction of the additional variable «converter» did not result in a significant im-
provement of the regression model – the value of the specified regression coefficient in-
creased from 0,41 to 0,45. Histogram of the distribution of the remainders for the ob-
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